















































Colombia  es  el  cuarto  productor  a  nivel 
mundial(Benjumea P.  et  al.  2003).  Se  estima  que  la 
eficiencia  de  la  conversión  del  aceite  de  palma  a 
















escaso  estudio  que  existe  al  respecto  es  necesario 
evaluar la viabilidad termodinámica de estas reacciones 
y  la  formación  de  posibles  productos  por medio  de 
herramientas  computacionales,  ofreciendo  la ventaja 
adicional de  tener  información a nivel molecular del 
sistema en estudio. 
En  este  trabajo  se  estudiaron  las  diferencias  entre 
glicerolatos de Li, Na y K. Se determinaron  estructuras 
con características que no han sido  reportadas en  la 
literatura,  con  posibles  aplicaciones  en  el 
almacenamiento de hidrógeno. 
2. MÉTODOS COMPUTACIONALES 
Todos  los  cálculos  fueron  realizados  empleando  el 
programa Gaussian 03(Abirami S. et al. 2002), usando 
B3LYP  6­311G(d)  como  nivel  de  teoría  y  base 
respectivamente. La selección de esta metodología fue 
realizada comparando el efecto de la base en la energía 
y  el  tiempo  requerido  para  el  respectivo  cálculo, 
tomando como referencia el método ab initio MP2/6­ 
311++G(d,p).  El  método  seleccionado  ofrece  una 




ΔE formación =(E glicerolato +  EH 2 O) -  (E Glicerol + E MOH ) 
Donde M es el metal alcalino: Li, Na o K. 
La corrección ZPE (Zero Point Energy)(Foresman J.B. 
et  al.  1996)  fue  incluida  debido  a  diferencias  en  la 
energía del orden de 26% para algunos glicerolatos. 
3.  RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
3.1 Geometr ías de las especies interactuantes 
El glicerol (1,2,3­propanotriol) presenta 126 diferentes 
configuraciones  posibles  debido  a  las  diferentes 
posiciones  de  sus  grupos  OH.  Para  los  cálculos  de 
energía  de  reacción  se  tomó  la  configuración más 
estable, correspondiente a aquella que presenta mayor 
cantidad  de  puentes  de  hidrógeno 
intramoleculares.(Callam C. S  et  al.  2001) , (Abirami 
S. et al. 2002) La Figura 1 muestra dos configuraciones 
optimizadas  para  una molécula  de  glicerol  con  tres 
puentes  de  hidrógeno  (123triol_3p)  y  otra  con  dos 
puentes de hidrógeno (123triol_2p). La diferencia en 
energía para estas configuraciones es de 4.14 kcal/mol, 














el  átomo  metálico    monodentado,  bidentando  o 
tridentado, presentando mayor estabilidad el último de 
éstos,  hecho  que  concuerda  con  lo  reportado  por 
(Abirami S. et al. 2002) para la interacción de cationes 
de metales  alcalinos  con  ligandos polihidroxilos.  La 
Figura 2 muestra un glicerolato monosustituido, MGly. 
La ubicación del  átomo metálico  en el  centro de  los 
tres átomos de oxígeno (Figura 2.b), proporciona mayor 
















LiGly  0.042  0.109  0.009  0.039  0.039 
NaGly  0.038  0.119  0.005  0.041  0.061 












LiGly  0.084  0.041  0.041  0.091 
NaGly  0.087  0.036  0.038  0.130 
KGly  0.073  0.024  0.030  0.140 
La  diferencia  en  energía  entre  estas  configuraciones 
está entre 3 y 4 kcal para los tres átomos metálicos, 
favoreciéndose  en  todos  los  casos  la  estructura 
tridentada, esto posiblemente se debe al mayor orden 





la  estructura  tridentada,  lo  que  sugiere  un  efecto 




























La  tendencia  periódica  hallada  para  la  estructura 
cerrada  no  necesariamente  se  conserva  cuando  se 
comparan las sustituciones intermedias. La Figura 4 
muestra  el  cambio  en  la  tendencia  a medida  que  se 




mol.  Para  los  disustituidos  la  tendencia  en  orden 
decreciente,  es Na 2 Gly  > Li 2 Gly  >  K 2 Gly  (Fig.  5), 
mientras  que  para  las  estructuras  trisustituidas  la 
tendencia tiene un orden periódico Li 3 Gly > Na 3 Gly > 
K 3 Gly (Fig 6). 









L i2G ly  Na2G ly  K 2GL y 







































































encontrado  para  el  Li,  su  estabilidad  podría  estar 







lineal,  cerca  de  15º  con  respecto  al    ángulo  del 
glicerolato de K comparado con el de Li, además se 






























Li2Gly  0,073  0,092  0,081  0,051 
Na2Gly  0,088  0,106  0,103  0,050 
K3Gly  0,068  0,086  0,087  0,038 
Tabla 5. Ángulos de los glicerolatos disustituidos. 
A ngu lo G lic ero la to 
O 11 ­H 1 2­O 1 0  C 4 ­C 6 ­O 11 
L i2G ly  128 .8  106 .2 
N a2G ly  133 .1  106 .7 
K 2G ly  134 .9  106 .7
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Li3Gly  0,076  0,085  0,086  0,076 
Na3Gly  0,095  0,111  0,111  0,094 





Li3Gly  0,076  0,076  0,08 
Na3Gly  0,091  0,091  0,09 
K3Gly  0,078  0,078  0,10 
3.3.  Aplicaciones de los glicerolatos en el 
almacenamiento de hidrógeno 
Considerando  la  configuración de  las  estructuras  en 
forma de caja, es posible que éstas se puedan utilizar 
en  la  adsorción  de  hidrógeno.  Esta  alternativa  fue 







Según  el Departamento  de Energía  de  los  Estados 
Unidos (DOE), una de las condiciones que debe tener 
un  material  para  ser  considerado  viable  para  el 









La  formación  de  glicerolatos  de  Li,  Na  y  K  es 
favorecida  termodinámicamente  a medida  que  se 
introduce mayor  cantidad  de  átomos metálicos.  La 
estabilidad  es  determinada  principalmente  por  la 
interacción O­M, además de los puentes de hidrógeno 
presentes en las estructuras mono y disustituidas, siendo 









de  la Universidad  de Antioquia  la  financiación  del 






theoretical  study  of  the  interactions between  alkali 




pais  y  para  la  autosuficiencia  energética  nacional. 
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